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材料計算化學研究室 

研究興趣 

本實驗室專注於計算化學模擬，以電腦輔助技術，進行能源材料與功能性

有機分子的開發與優化。我們藉由量子力學模擬，由微觀電子結構與分子

軌域出發，深度解析化學反應路徑、過渡態及動力學性質。整合電腦輔助

材料設計，以計算結果引導實驗設計策略，建立高效的材料設計流程，縮

短研發週期。 

 

研究方向 

1. 能源材料異相催化模擬: 運用量子力學模擬技術進行能源相關材料

異相催化模擬，預測催化活性、選擇性及反應動力學分析。 

2. 化學反應機制模擬: 化學反應路徑與動力學機制模擬，解析反應過

渡態、活化能及分子軌域作用。 

3. 電腦輔助材料設計: 運用電腦輔助技術，設計高效能源材料與功能

性有機分子，透過電腦模擬加速材料開發縮短研發週期 
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